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2Abstract
Brittle materials such as silicon, germanium, gallium phosphide (GaP), lithium
niobate (LiNbO3) and silicon carbide (SiC) are widely used in high-tech fields. These
materials are brittle in room temperature and easy to fracture in mechanical
manufacturing process. Traditionally, they are machined using grinding and polishing,
which are low in productivity and efficiency and difficult to maintain form accuracy.
Ultra-precision machining with diamond tools has been suggested as a replacement
which can make the production of brittle materials with nanometric surface finish and
submicron level geometry accuracy possible. Mirror surfaces can be achieved by
ductile cutting under certain conditions. However, the short tool life and low surface
integrity are still critical issues in nanometric machining. Ion implantation surface
modification has attracted significant interests recently. It can alter the mechanical
behavior of the workpiece surface being machined. The use of surface modification
through ion implantation thus provides a possible approach to reduce surface fracture
and tool wear and increase the machining efficiency, hence prolong the tool life.
In this thesis, molecular dynamics simulation was firstly used to study ultra-precision
machining mechanism. Cutting force, work-piece lattice deformation, and potential
energy changes in the cutting process was systematically investigated.
Novel method of ion implantation surface modification for ultra-precision machining
of hard and brittle single crystal materials were verified from both simulation and
experiments. Meanwhile, annealing after implantation for minimizing damage was
also discussed.
The application of this method was explored in two perspectives: ion species and
multi-implantation and has been used in manufacturing aspheric silicon lenses and
THz generation apparatus.
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ABSTRACT
Brittle materials such as silicon, germanium, gallium phosphide (GaP), lithium
niobate (LiNbO3) and silicon carbide (SiC) are widely used in high-tech fields. These
materials are brittle in room temperature and easy to fracture in mechanical
manufacturing process. Traditionally, they are machined using grinding and polishing,
which are low in productivity and efficiency and difficult to maintain form accuracy.
Ultra-precision machining with diamond tools has been suggested as a replacement
which can make the production of brittle materials with nanometric surface finish and
submicron level geometry accuracy possible. Mirror surfaces can be achieved by
ductile cutting under certain conditions. However, the short tool life and low surface
integrity are still critical issues in nanometric machining. Ion implantation surface
modification has attracted significant interests recently. It can alter the mechanical
behavior of the workpiece surface being machined. The use of surface modification
through ion implantation thus provides a possible approach to reduce surface fracture
and tool wear and increase the machining efficiency, hence prolong the tool life.
In this thesis, molecular dynamics simulation was firstly used to study
ultra-precision machining mechanism. Cutting force, work-piece lattice deformation,
and potential energy changes in the cutting process was systematically investigated.
Novel method of ion implantation surface modification for ultra-precision
machining of hard and brittle single crystal materials were verified from both
simulation and experiments. Meanwhile, annealing after implantation for minimizing
damage was also discussed.
The application of this method was explored in two perspectives: ion species and
multi-implantation and has been used in manufacturing aspheric silicon lenses and
THz generation apparatus.
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具超精密切削——单点金刚石切削(Single point diamond tuming，SPDT)技术，又
称为“微英寸技术”，用于加工激光核聚变反射镜、战术导弹及载人飞船用球面、
非球面大型零件等。从 1966年起，美国的 Union Carbide公司、荷兰 Philips公




(2)20世纪 80年代至 90年代为民间工业应用初期。在 20世纪 80年代，美
国政府推动数家民间公司Moore Special Tool和 Pneumo Precision公司开始超精


































































































































































































































































































光学元件的超精密切削。1982 年上市的 Eastman Kodak 数码相机使用的一枚非




















房丰洲[22]教授等在 1998年通过研究单点金刚石切削单晶硅，在进给 0.4 mm
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SW ( Stillinger-Weber ) 势[34]同时具有两体势 2V和三体势 3V。而其中的三体势
部分减弱了硅原子在非成键方向相互之间的作用力。
(2) (3)
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a) Timestep=1000 b) Timestep=3000 c) Timestep=4000
图 2.19 背吃刀量 0.5nm势能变化图
a) Timestep=500 b) Timestep=2000 c) Timestep=4500


























































































a) Timestep=1000 b) Timestep=3000 c) Timestep=4000
图 2.24 背吃刀量 0.5nm切削过程晶格结构变化 CSP分析
a) Timestep=1000 b) Timestep=2000 c) Timestep=4000













































a) 区域示意图 b) 区域 1
c) 区域 2 d) 区域 3
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式中的 a,b为相互作用的一对原子。应力具有 6个分量，第一个分量为原子本身

















图 2.28 背吃刀量 0.5nm加工表面应力分布剖面图
图 2.29 背吃刀量 2.5nm加工表面应力分布剖面图






















































































































































a) 5MeV b) 10MeV c) 30MeV
图 3.2 粒子注入轨迹
对不同能量下的粒子注入轨迹进行模拟研究，研究了多种粒子的注入情况。













将注入粒子数分别设为 10、100和 200。注入情况如图 3.3所示。图中，不同剂
量注入深度相同，但注入轨迹随剂量增大呈分散趋势，即剂量越大，注入损伤越
大，损伤涉及面积越广。




















a) atom=10 b) atom=100 c) atom=200
图 3.4 不同剂量碰撞损伤






























































共近邻分析 (Common Neighbor Analysis, CNA)由 Honeycutt和 Andersen提出
的共近邻分析法，是晶体结构分析中最为常用的一种。结构通过以下分析进行分
类。一对原子 和，序号(1) 1或 2代表和 是或否为最近邻原子；序号(2) 表
示 ( , )  键对，即共近邻所共享的最近邻原子数量； 序号(3) 表示共近邻间的键
的数量； 序号(4) 表示对于(1)(2)(3)的描述存在不同的情况数。按照这种描述方
式，对于不同晶体类型，有如下 CNA表述：
CNA描述 FCC BCC HCP
1421 1 0 0.5
1422 0 0 0.5
1441 0 3/7 0
1661 0 4/7 0




























a) 1×1014 ion/cm2 b) 1×1015 ion/cm2 c) 1×1016 ion/cm2

































剂量 Mean Hardness of 3um Mean Modulus of 3um
1×1014 ions cm-2 0.137GPa 0.929GPa
5×1013 ions cm-2 0.340GPa 2.442GPa
1×1013 ions cm-2 0.162GPa 0.768GPa
5×1012 ions cm-2 0.035GPa 0.210GPa









注入后的样品（注入能量 10.0 MeV，剂量 1×1014 ions /cm2）进行透射电镜
测试，分析注入引入的晶格结构变化。

























分别为 1 × 1013 、5 × 1013 、1 × 1014 ion/cm2。采用同样的样品制备方式，从 TEM
结果可以发现，经过注入，在不同注入剂量下表现为不同的晶格结构。在低剂量
下，能够发现局部非晶化现象，但仍能看出单晶硅的完整晶格结构。而随着剂量
增大，非晶化程度逐渐增加，在 1 × 1014 ion/cm2下，基本无法看出单晶硅晶格结
构。
图 3.14 聚焦离子束加工样品至厚度 100nm
图 3.15 加工后样品测试结果 (a) 扫描电镜 (b) 透射电镜和衍射
第三章 离子注入表面改性超精密加工方法及机理研究
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使用美国MTS Nano-indenter XP，采用高精度 Berkovich金刚石压头。位移





















































































































































图 3.30 单晶硅切削过程 (a)切削力(b)切削力频谱分析














离子注入硅片采用 F离子，剂量 1×1014 ion/cm2，能量 6MeV。纳米划痕采
用圆锥金刚石压头，角度 60度，曲率半径 1μm。划入方式设定为由浅入深，分


















图 3.33 1000 μN的纳米划痕实验
图 3.34 1000 μN的纳米划痕实验放大图

















扫描情况，如图 3.36所示，得到离子注入硅片的脆塑转变深度在 923 nm，远远
大于普通硅片。证明经过离子注入后，硅片表面切削性能得到改善，塑性增强。
这一实验结果为后续切削加工实验提供参数参考，在实际加工中，可以将单次切






























































(a) 十字沟槽 (b) 微沟槽
图3.44 微结构切削结果
























每个因素选取 4个水平，并将材料电阻率作为评定指标，如表 3.4 。
表 3.4 退火参数
影响因素 水平
温度（℃） 200 300 400 485
时间（min） 30 60 90 120
指标 电阻率（Ω·㎝）
第一步的选择如上表，其中水平的选取是参考文献报导的实验参数。该实验




































1 200 30 >10000
2 200 60 >10000
3 200 90 >10000
4 200 120 >10000
5 300 30 3000
6 300 60 3000
7 300 90 3400
8 300 120 3400~4000
9 400 30 550~740
10 400 60 470~510
11 400 90 400~430
12 400 120 280~300
13 485 30 148
14 485 60 74~77
15 485 90 58












大于 10000 几乎不恢复 1
表 3.9 极差分析表
温度 时间 3 4 5 恢复效果
1 1 1 1 1 1 1
2 1 2 2 2 2 1
3 1 3 3 3 3 1
4 1 4 4 4 4 1
5 2 1 2 3 4 4
6 2 2 1 4 3 4
7 2 3 4 1 2 4
8 2 4 3 2 1 4
9 3 1 3 4 2 7
10 3 2 4 3 1 7
11 3 3 1 2 4 7
12 3 4 2 1 3 7
13 4 1 4 2 3 7
14 4 2 3 1 4 10
15 4 3 2 4 1 10
16 4 4 1 3 2 10


































































硬度 模量 硬度 模量 硬度 模量
高阻 12.37126 175.6559
n1 12.33105 172.3109 12.23377 167.236




硬度 模量 硬度 模量
高阻 12.00248 166.4566 12.32501 178.3283
n1 12.13805 172.3751 11.40847 135.1533
n2 12.26339 171.7905 12.12237 170.7811







图 4.2 伽马改性脆塑转变 AFM测试结果
图 4.2所示为原子力显微镜对斜切刀痕脆塑转变点形貌进行测试得到的结




脆塑转变 原始 600Gy 5000Gy 10kGy 50kGy
高阻 -- -- -- -- --
n1 98.369nm 136.415nm -- 147.489nm 133.388nm
n2 123nm -- 133.4nm -- --





















H+ 500keV 5E14 40uA 5E15 40uA 1E16 40-50近 60uA














硬度 杨氏模量 硬度 杨氏模量
H+ 12.73322 177.2188 12.83681 173.7482 12.82986 177.9358
















实验使用 Cl离子，剂量 5×1015 ion/cm2，能量 15MeV。注入后，对 SiC样品进
行了纳米压痕测试，使用 Hysitron纳米压痕仪对改性前后表面进行测试，使用恒
载荷模式，加载力 6000mN。测试结果如表 4-5和图 4.3所示。
表 4-5 SiC高能离子注入表面改性测试结果
未注入
Hardness（GPa） 35.86317 39.41735 40.01788 均值 38.4328
Modulus （GPa） 290.293 294.0301 292.6182 均值 292.404067
注入
Hardness（GPa） 31.792218 28.804763 均值 30.2984905







































降低。用 Hystron 900对 GaN的表面进行纳米压痕测试，获得显微硬度，以指导







模量 170.616GPa。Si的硬度和模量明显小于 GaN。这说明 GaN比 Si带来更多
的刀具磨损，但是塑性好于 Si。图 4.7对比 GaN和 Si的加载卸载曲线。
图 4.8 Si与 GaN纳米压痕加载卸载曲线对比





























































































































少，同时测得脆塑转变深度提高为 203.902 nm，改善了单晶脆性 GaP材料表面
机械加工性能。











图 4.24. 微棱锥加工结果对比(a)单晶 GaP(b)注入改性后 GaP
(4) 加工器件测试









频率 52 MHz，脉冲宽度 61 fs，平均功率 2.5 W．聚焦的抽运光斑直径约 300 um，
覆盖约 45个微结构单元。实验得到曲线，如图 4.25所示。
图 4.25. 微棱锥 GaP结构 THz发生实验结果曲线
从实验曲线可以看到两点：首先，相干探测得到的 THz电场振幅峰峰值得
到提高，说明该结构具有增透效果，假设由折射率数值计算得到的单面透射率为
71 %，使用 THz时域电场的 Hilbert变换模值测算得，具有微棱锥抗反射层的输
出面透射率提高到约 88 %，增加了约 16%；其次，具有增透层的发射器其产生
的 THz脉冲在时间上较无结构发射器有一个提前量，约为 93 fs，其原因为增透



































































图 4.33 离子注入后 LiNbO3的 TEM结果
















图 4.36 纳米划痕斜坡加载对比结果(a)单晶(b)注入 LiNbO3
第四章 离子注入表面改性超精密加工技术及应用的研究
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